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 Детальное изучение процессов нелинейного деформирования и разруше-
ния и нелинейных математических моделей, описывающих эти процессы, как 
правило, проводится с помощью вычислительных экспериментов [1-9]. Среди 
современных подходов моделирования роста трещины особыми преимуще-
ствами обладает метод молекулярной динамики, широко используемый в 
настоящее время [7-9]. Целью настоящего исследования является моделирова-
ние роста трещины в образцах из кристаллической меди и алюминия при сме-
шанном нагружении в полном диапазоне смешанных форм нагружения от чи-
стого нормального отрыва до чистого поперечного сдвига. Перспективным 
представляется использование пакета LAMMPS ( Large-scale Atomic/Molecular 
Massively Parallel Simulator). При моделировании трещины в пластине из меди 
структура кристаллической решетки выбрана гранецентрированная кубическая. 
 Выполнено моделирование развития центральной трещины конечной 
длины в пластине в условиях смешанного нагружения в полном диапазоне 
смешанных форм деформирования от чистого нормального отрыва до чистого 
поперечного сдвига посредством метода молекулярной динамики в пакете 
LAMMPS. Получены и проанализированы траектории развития дефекта при 
различных формах смешанного нагружения. Рассмотрены эффекты воздействия 
температурного поля: моделирование с помощью метода молекулярной дина-
мики проводилось при различных температурах от нуля градусов по шкале 
Кельвина до 150 градусов. Выполнено сопоставление результатов, полученных 
с помощью метода молекулярной динамики, с макроскопическими оценками 
направлений развития трещины при различных формах смешанного нагруже-
ния пластины с центральной трещиной в изотропном линейно упругом матери-
але. Углы, под которыми трещина развивается при действии различных систем 
нагружения, совпадают с результатами линейной механики разрушения в том 
случае, если пользоваться критериями роста трещины, основанными на крите-
рии минимума плотности энергии деформаций и многопараметрическом пред-
ставлении поля напряжений. Предложена и применена методика вычисления 
параметра смешанности нагружения в случае применения метода молекуляр-
ной динамики. Приведены результаты численного расчета, выполненного в 
программном комплексе LAMMPS, проведенного с применением различных 
потенциалов взаимодействия (потенциал Леннард – Джонса, потенциал внед-
ренного атома (EAM)). 
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 Результаты вычислений приведены на рис. 1-4. Процесс распространения 
трещины в условиях смешанного нагружения в монокристаллической меди при 
нулевой температуре (24 пс и 40 пс) показан на рис. 1 и 2. Процесс распростра-
нения трещины в условиях смешанного нагружения в монокристаллической 
меди при температуре 77К (50 пс и 60 пс) показан на рис. 3 и 4. 
 
  
Рис. 1. Процесс распространения трещины в условиях смешанного нагружения 
в монокристаллической меди при нулевой температуре (24 пс и 40 пс) 
 
  
Рис. 2. Процесс распространения трещины в условиях смешанного нагружения 
в монокристаллической меди при нулевой температуре (50 пс и 60 пс) 
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Рис. 3. Процесс распространения трещины в условиях смешанного нагружения 
в монокристаллической меди при температуре 77К (24 пс и 40 пс) 
  
Рис. 4. Процесс распространения трещины в условиях смешанного нагружения 
в монокристаллической меди при температуре 77К (50 пс и 60 пс) 
 
Выводы 
 Выполнено моделирование развития центральной трещины конечной 
длины в пластине посредством метода молекулярной динамики в пакете 
LAMMPS. Получены и проанализированы траектории развития дефекта при 
различных формах смешанного нагружения. Рассмотрены эффекты взаимодей-
ствия температурного поля: моделирование с помощью метода молекулярной 
динамики проводилось при различных температурах. Выполнено сопоставле-
ние результатов, полученных с помощью метода молекулярной динамики, с 
макроскопическими оценками направлений развития трещины при различных 
формах смешанного нагружения. Углы, под которыми трещина развивается при 
действии различных систем нагружения, совпадают с результатами линейной 
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механики разрушения в том случае, если  пользоваться критериями роста тре-
щины, основанными на минимуме плотности энергии деформаций и многопа-
раметрическим представлением поля напряжений 
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